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vABSTRACT
Spintronics generally refers to technology where devices utilise the spin of the
electron in addition to its charge for information transmission, processing and storage.
Graphene is a sheet of carbon atoms bound together with double bonds (called the sp2
bonds) in a thin, one atom thick layer. It is a very special material because of the large
spin relaxation length and ballistic transport characteristics that can provide a great
platform for developing spin-polarized devices. The carbon atom itself does not own
any magnetic moment, therefore, the researches on graphene-based spintronics mainly
focus on the substantial magnetism in graphene due to the presence of defects. This
study will investigate the magnetism originating from quasilocalised states induced
by defects in graphene sheet using first principle approach. The density functional
theory calculations were performed using SIESTA software in the spin-unrestricted
manner, using the diagonalization-based method for solving Kohn-Sham equations.
The calculation was done in parallel modes. The generalized gradient approximation
(GGA) exchange-correlation functional of Perdew, Burke and Ernzerhof (PBE) was
used throughout this work. In addition, all the calculations for the models were carried
out using the double-zeta plus one polarization (DZP) basis set. In this study, the
magnetic moments generated due to atomic vacancies were calculated for supercells
of different sizes namely 3×3, 4×4, 5×5, and 6×6 multiples of the graphene unitcell.
The results show that the values of the magnetic moment in graphene supercells
strongly depend on the size of the supercell, the number of the vacancies as well as on
the sublattice where the vacancies are located. This is generally consistent with Lieb’s
theorem regarding the magnetism in materials with different sublattices. Furthermore
the presence of exchange splitting in the density of states (DOS) for electrons with
different spins can be considered as indication that this magnetism is of the itinerant
type and this should enhance the potential of using graphene for spintronic devices.
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ABSTRAK
Secara umumnya, spintronik merujuk kepada teknologi di mana sesebuah
alat peranti menggunakan spin elektron sebagai tambahan kepada casnya bagi
pemindahan, pemprosesan dan juga penyimpanan maklumat. Grafin adalah kepingan
atom karbon yang terikat bersama dengan ikatan berganda (dikenali sebagai ikatan
sp2) dengan kenipisan satu atom. Ia adalah bahan yang sangat istimewa kerana
keupayaan santaian spin yang panjang serta mempunyai ciri pemindahan balistik
yang mampu menyediakan satu platform yang baik untuk membangunkan peranti-
pengutuban spin. Atom karbon sendiri tidak mempunyai sebarang momen magnet,
maka pengkajian mengenai spintronik berasaskan grafin diberikan perhatian terutama
sekali kemagnetan disebabkan kehadiran kekosongan atom. Kajian ini dijalankan
menggunakan pendekatan prinsip pertama pada kemagnetan yang berasal dari
keadaan penyetempatkan-kuasi yang disebabkan oleh kecacatan pada kepingan grafin.
Pengiraan teori berfungsi ketumpatan (DFT) telah dijalankan menggunakan perisian
SIESTA mengikut cara yang tiada penghadan spin menggunakan kaedah berasaskan
pepenjuruan untuk menyelesaikan persamaan Kohn-Sham. Pengiraan telah dilakukan
dalammod selari. Penghampiran kecerunan teritlak (GGA) dengan tukar ganti korelasi
berfungsi Perdew, Burke dan Ernzerhof (PBE) telah digunakan sepanjang kajian ini.
Di samping itu, semua pengiraan untuk model telah dijalankan menggunakan dua-
zeta ditambah dengan pengutuban (DZP) set asas. Dalam kajian ini, momen magnet
yang dijanakan berikutan kekosongan atom telah dikira untuk saiz supersel yang
berbeza iaitu 3×3, 4×4, 5×5 dan 6×6 dalam gandaan unitsel grafin. Keputusan
kajian menunjukkan bahawa nilai momen magnet pada supersel grafin sangat
bergantung kepada saiz supersel, bilangan kekosongan serta kedudukan kekosongan
pada subkekisi dan ini adalah selaras dengan teorem Lieb mengenai kemagnetan dalam
bahan dengan subkekisi berbeza. Tambahan pula kehadiran tukar ganti pembelah
dalam ketumpatan keadaan (DOS) bagi elektron dengan spin yang berbeza boleh
dianggap sebagai petunjuk bahawa kemagnetan ini adalah jenis beredar dan ini mampu
meningkatkan potensi menggunakan grafin sebagai peranti spintronik.
